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1. 酸化物中およびフッ化物中の V2+, Cr3+, Mn4+に関する多重項エネルギー準位図の構築 
2. 酸化物中 Mn4+における三次元エネルギー準位図および 2次元等高線マップの構築 
3. 酸化物中 Cr3+における多重項エネルギー準位の圧力依存性の解析 
4. 配置依存補正(CDC)，電子相関補正(CC)を考慮した多重項エネルギー準位図の構築 
【計算手法】種々の母体結晶に適用可能な準位図を構築するため，酸化物およびフッ化物に着目
し，ドープされる遷移金属イオン(V2+, Cr3+, Mn4+)を中心とした，第一近接アニオン (O2－, F－)の
みを含む 7原子モデルクラスターを構築した。これらのモデルについて Oh対称および D4h対称
の配位環境を考え，Oh対称の場合は 6本の TM-L結合長を段階的に伸縮させ，D4h対称の場合は，
x軸，y軸方向に伸びる結合長(dx,y)と z軸方向に伸びる結合長(dz)とに分類して考え，Oh対称か
ら D4h対称へ変化させる行程として 5通りの歪ませ方で TM-L結合長を系統的に変化させた。
















る。Rubyで言うところの R line(4A2 → 
2
E 遷移)および U band(4A2 → 
4
T2遷移)の 3 次元エネルギ
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図 2 3次元準位図(a), (a’)と 2次元等高線マップ(b), (b’) 
 
   図 1 構造変化マップ 
